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Melting curve of argon was calculated by constant temperature molecular dynamics simulations.  
Lennard-Jones potential function was assumed. The initial configuration was consisted with 
solid part and liquid part. The melting point was obtained as solid-liquid co-existent state. The 
surface tension was also calculated. 
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表 1 相互作用パラメータ等の値 
Table 1 Parameters. 
 
 
	 表面張力gは圧力テンソルとセル長 Lz から次の
式で計算できる[4]。 
   (3) 
 
表 2 MD シミュレーションの条件 








今回は、密度 1.8 g/cm3 において一定体積の条件の
下で温度を上げて、高温で液体状態を作り、この分
子配置を液体の分子配置とした。系の密度を 1.4 














図.2 初分子配置の時間経過。密度 1.6 g/cm3、 
温度 T = 121 K (=0.968e /k) 
Fig.2 Time dependent configuration. 
Density = 1.6 g/cm3, T = 121 K (=0.968 e/k) 
 
図２の例では平衡状態での構造は固体であること
が分かる。設定温度が T = 122 K (0.976 e/k) と	 T = 














total num ber of
M D steps
1.00E+06











software SCIG RESS-M E[5]




T = 1.184 e/k, 0.976 e/k および 0.968 e/k. 
 密度 = 1.6 g/cm3 
Fig.3 Potential energy vs time. T = 1.184 e/k, 0.976 e/k, 
and 0.968 e/k. Density = 1.6 g/cm3 
 
 
図.4 圧力テンソル Pz の時間経過 
T = 1.184 e/k, 0.976 e/k, and 0.968 e/k. 
 Density = 1.6 g/cm3 
Fig.4 Pressure tensor Pz vs time. T = 1.184 e/k, 0.976 








図.5 圧力テンソル Pz の温度変化、Barroso らの結
果[6]と比較した。 
Fig.5 Pressure tensor Pz vs T, compared with Barroso 
et al’s results [6] . 
 







図.6 圧力テンソル Pz の温度変化(低温部分) 



































































図.7 圧力テンソル Pz の温度変化 
Fig.7 Pressure tensor Pz vs T. 
 
 
動画 1 固液界面の時間経過の例[7] 
T =160 K(=1.28 e/k), 密度 = 1.6 g/cm3 
Animation 1 Example of solid-liquid coexistence 
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